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Відомо, що напівпровідник n-HfNiSn є одним з перспективних 
термоелектричних матеріалів для реалізації на його основі як чутливих 
елементів термоелектричних генераторів струму, так і термоелектрич-
них перетворювачів температури засобів вимірювання температури. 
Оптимізація характеристик матеріалу здійснюється легуванням напів-
провідника n-HfNiSn донорними і/або акцепторними домішками. 
Нами досліджено термоелектричний матеріал Hf1-xLuxNiSn, отри-
маний шляхом заміщення у сполуці HfNiSn атомів Hf на атоми Lu. Для 
прогнозування характеристик термоелектричного матеріалу Hf1-
xLuxNiSn проведено розрахунок його електронної структури у діапазо-
нах: х=0,01÷0,10 та Т=80÷400 К. Розраховано розподіл електронної 
густини DOS (рис. а), значення ширини забороненої зони , поло-
ження рівня Фермі  та густини станів на рівні Фермі. 
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Рис. Розподіл електронної густини DOS (а) та коефіцієнта термо-ерс 
(б) Hf1-xLuxNiSn при різних температурах: 1 – Т = 80 К; 2 – Т = 160 К; 
3 – Т = 250 К; 4 – Т = 380 К. 
 
Розрахувавши електронну структуру Hf1-xLuxNiSn, було отримано 
механізм прогнозування його кінетичних характеристик (рис. б). Пока-
зано, що характеристики матеріалу Hf1-xLuxNiSn є чутливими до зміни 
температури і він може бути основою для виготовлення ефективних 
чутливих елементів термоперетворювачів. 
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Досліджено кристалічну та електронну структури, температурні 
та концентраційні залежності питомого електроопору та коефіцієнта 
термо-ерс інтерметалічного напівпровідника n-HfNiSn, легованого до-
мішкою Sb, у діапазоні 40080 ÷=T  К. Встановлено основні механізми 
електропровідності, які узгоджуються з результатами теоретичних до-
сліджень електронної структури HfNiSn1-xSbx.  
З рис. а видно, що при уведенні в n-HfNiSn найменш досяжних в 
експерименті концентрацій донорної домішки Sb рівень Фермі  пе-
реміщується із забороненої зони, де в n-HfNiSn він розташовувався 
біля дна зони провідності на відстані ~81.3 меВ, у зону провідності: 
реалізується перехід провідності діелектрик-метал. При збільшенні 
концентрації Sb рівень Фермі  дрейфує по зоні провідності. Легу-
вання n-HfNiSn атомами Sb дозволяє цілеспрямовано отримати у 
HfNiSn1-xSbx високі значення коефіцієнта термо-ерс α  та електропро-
відності σ , що забезпечить високі значення коефіцієнта термоелект-
ричної потужності ( σα /* 2=Z ) (рис. б).  
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Рис. Розподіл електронної густини DOS (a) та зміна значень коефі-
цієнта термоелектричної потужності Z* (б) HfNiSn1-xSbx при різних 
температурах: 1 – Т=380 К; 2 – Т=250 К; 3 – Т=80 К 
 
Показано, а це прогнозувалося, що отриманий шляхом оптиміза-
ції n-HfNiSn термоелектричний матеріал HfNiSn1-xSbx володіє високою 
ефективністю перетворення теплової енергії в електричну. 
